. Atomic coordinates ( x 10 4 ) and equivalent isotropic displacement parameters (Å 2 x 10 3 ) for compound2f. U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonalized U ij tensor. (4) 394 (2) 2036 (2) 59 (1) C (2) 4332 (4) 878 (2) 2613 (2) 49 (1) N (5) 2285 (4) 723 (2) 4627 (2) 57 (1) C (4) 4066 (4) 1190 (2) 3450 (2) 47 (1) N(3) -79 (4) 3991 (2) 6930 (2) 59 (1) C (15) 1473 (4) 3986 (2) 8368 (2) 48 (1) O (4) 1885 (4) 2522 (2) 4813 (2) 85 (1) N (1) -398 (4) 3349 (2) 9447 (2) 64 (1) C (14) 1290 (5) 4343 (2) 7566 (2) 54 (1) O (1) 2225 (4) 2299 (2) 9672 (2) 84 (1) C (11) 2279 (4) 1023 (2) 3752 (2) 50 (1) C (8) 185 (4) 3208 (2) 8589 (2) 54 (1) C (13) 2429 (5) 2127 (2) 5541 (2) 59 (1) C ( (2) 59 (1) C (7) 403 (5) 3213 (2) 10255 (2) 60 (1) C (22) 2705 (5) 2568 (3) 6361 (2) 68 (1) C (5) 2572 (5) 5033 (2) 7395 (2) 64 (1) C (24) 1217 (5) 304 (2) 2261 (2) 59 (1) C (25) 5974 (5) 1118 (2) 2367 (2) 63 (1) C ( (2) 10991 (2) 76 (1) C (20) 3948 (5) 5390 (2) 7998 (2) 73 (1) C (36) 3394 (5) 1273 (3) 6977 (2) 73 (1) C (37) 218 (5) -506 (3) 1687 (2) 82 (1) C (17) -1845 (5) 3833 (2) 9363 (2) 70 (1) C (1A) 2343 (6) 2539 (2) 11224 (2) 77 (1) C (21) 4098 (5) 5047 (2) 8795 (2) 74 (1) C(1B) 1752 (7) 2908 (3) 11944 (3) 93 (2) C (42) 3125 (5) -327 (3) 1410 (2) 77 (1) C(23) -1092 (6) 4553 (3) 6421 (2) 91 (2) C(1C) -2701 (6) 3062 (3) 6377 (2) 93 (1) C(1D) -2388 (5) 3817 (3) 8392 (2) 75 (1) C(1E) 489 (7) 3421 (3) 11815 (3) 94 (2) C (47) 1315(6) -644 (3) 991 (2) 88 (1) C(1F) -2914 (7) 4003 (4) 6265 (3) 122 (2) C (49) 7387 (6) 1389 (3) 1117 (2) 104 (2) C ( 
